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Za´ro´jelente´s
A pa´lya´zatban eredetileg elso˝sorban szisztematikus numerikus vizs-
ga´latokat terveztu¨nk az a´ltalunk me´g 2000-ben javasolt ko¨zel´ıto˝ ,,CECA”
(Chemical Energy Component Analysis) energiapart´ıcio´s se´ma [1] alkal-
maza´sa´val. Akkor me´g nem tudhattuk, hogy 2003-ban egy minden va´ra-
koza´st felu¨lmu´lo´ tulajdonsa´gokkal rendelkezo˝, s ugyanakkor egzakt ener-
giafelbonta´st leheto˝ve´ te´vo˝ u´jabb energiapart´ıcio´s mo´dszert sikeru¨l javasol-
nunk [2]. Ez a fontos u´j eredme´ny az ege´sz munka´t az elme´leti ke´rde´sek
me´lyebb vizsga´lata, a formalizmus e´s az alkalmazott programok fejleszte´se
fele´ terelte.
A kutato´munka legfontosabb eredme´nyei
1. Az [2] munka´ban bevezetett energiapart´ıcio´ a molekula´k Hartree-Fock
szinten sza´molt energia´ja´ra vonatkozik, e´s a ko¨vetkezo˜ igen vonzo´ tulaj-
donsa´gokkal rendelkezik:
a) A molekula´ris energia´nak egy- e´s ke´tcentrumu´ komponensekre valo´
felbonta´sa egzakt , azaz a komponensek o¨sszege pontosan egyenlo˝ a teljes
energia´val.
b) A kapott energiakomponensek ke´miailag nagyon jo´l e´rtelmezheto˝ek,
mivel a ke´miai energiatartoma´nyokba esnek – pl. egy CH vagy egyszeres
CC ko¨te´shez tartozo´ energiakomponens 100 kcal/mol ko¨ru¨li e´rte´k. (Ezzel
szemben a CECA mo´dszer nagy abszolu´t e´rte´ku˝ ke´tcentrumu´ energiakompo-
nenseket e´s ennek megfelelo˝en igen nagy atomi promo´cio´s energia´kat ad.)
c) A mo´dszer ke´pletei rendk´ıvu¨l egyszeru˝ek e´s ko¨nnyen voltak beprogra-
mozhato´k.
A mo´dszer az atompa´lya´k (AO-k) ba´zisa´ra vonatkozo´ integra´lok szisz-
tematiza´la´sa´n alapul. A kinetikus energia integra´ljait tartalmazo´ energia-
ja´rule´kok az egyes integra´lokban szereplo˝ AO-k indexei alapja´n keru¨lnek be-
sorola´sra az egy- vagy ke´tcentrumu´ energiakomponensekhez. Az elektron-
mag ill. elektron-elektron ko¨lcso¨nhata´sokat le´ıro´ integra´lok azonban lehet-
nek ha´rom- e´s ne´gycentrumu´ak is; ebben az esetben csak a magot e´s
az integra´l ,,ket” re´sze´ben szereplo˝ AO-t (AO-kat) kell a szisztematiza´la´s
sora´n figyelembe venni. Szemle´letesen u´gy lehet ezt le´ırni, hogy amikor a
Hamilton-opera´tort alkalmazzuk egy LCAO hulla´mfu¨gge´nyre, akkor annak
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egy-egy tagja azt ı´rja le, hogy az adott atompa´lya´n le´vo˜ elektron ,,szo´ro´dik”
egy magon, vagy ke´t meghata´rozott atompa´lya´n le´vo˜ elektron ,,szo´ro´dik”
egyma´son, s azt, hogy ,,hova szo´ro´dnak” nem vesszu¨k figyelembe az adott
energiatagnak az egyes atomokhoz ill. atompa´rokhoz valo´ hozza´rendele´se´ne´l.
2. Az elo˝bbi pontban ta´rgyalt mo´dszer az elektronoknak a Hilbert-te´rben valo´
(azaz a ba´zisfu¨ggve´nyeknek az egyes atomokhoz valo´ hozza´rendele´se alapja´n
to¨rte´no˝) feloszta´sa´n alapul. Javaslatot tettu¨nk egy konceptua´lisan u´j, a
ha´romdimenzio´s te´rben ve´grehajtott olyan energiapart´ıcio´s se´ma´ra is, amely
az u´n. ,,fuzzy atom” megko¨zel´ıte´sen alapszik. (Ez a ha´romdimenzio´s te´rnek
az egyes atomok ko¨zo¨tt valo´ olyan feloszta´sa´t jelenti, amikor az egyes ato-
mokhoz rendelt tartoma´nyok nem ku¨lo¨nu¨lnek e´lesen el, hanem fokozatosan
mennek a´t egyma´sba.) A mo´dszert Pedro Salvadorral (Gironai Egyetem,
Spanyolorsza´g) egyu¨ttmu˝ko¨dve programoztuk be ke´t, a kinetikus energia
kezele´se´ben elte´ro˝ va´ltozatban [3]. Amikor a kinetikus energia´t egy- e´s
ke´tcentrumu´ komponensek o¨sszegeke´nt a´ll´ıtottuk elo˜ (ez konceptua´lisan ha-
sonlo´ az elektronsu˝ru˝se´gnek netto´ atomi e´s a´tfede´si su˝ru˝se´gek1 o¨sszegeke´nt
valo´ fel´ıra´sa´hoz) akkor az elo˜zo˜ pontban le´ırtakhoz hasonlo´ ,,ke´miai”
viselkede´su˝ energiakomponenseket kaptunk, mı´g ha a kinetikus energia´t csak
egycentrumos tagokra bontottuk (v.o¨. ,,brutto´” elektronpopula´cio´k alkalma-
za´sa) akkor a CECA a´ltal adottakra emle´kezteto˜ numerikus eredma´nyeket
kaptunk.
Megjegyezzu¨k, hogy ma´r kora´bban is ve´geztu¨nk ha´romdimenzio´s te´rbeli
energiafelbonta´st [5,6], de akkor a Bader-fe´le ,,Atoms in Molecules” (AIM)
formalizmus keretein belu¨l, amelyben a teret diszjunkt atomi dome´nekre
bontja´k fel. Ennek ko¨vetkezte´ben nincsenek sem a´tfede´si popula´cio´k, sem
ke´tcentrumos kinetikus energiaja´rule´kok, e´s ennek megfelelo˝en a ke´tatomos
energiakomponenseknek sincs ,,ke´miai” e´rte´ke. Ez teljes o¨sszhangban van
azzal is, hogy a CECA e´s AIM energiafelbonta´sok ko¨zo¨tt egy forma´lis ma-
tematikai leke´pze´s a´ll fenn [5]. (A CECA-ban a kinetikus energia az atomi
Hamilton-opera´tor re´szeke´nt le´p fel, s ı´gy – eltekintve kisebb ve´ges ba´zis
korrekcio´s tagokto´l – le´nyege´ben szinte´n egycentrumu´ jelleggel b´ır.)
3. Heidelbergi kollega´kkal egyu¨ttmu˝ko¨dve elke´szu¨lt egy ko¨te´srendeket
e´s Hilbert-te´rbeli energiakomponenseket ve´gtelen la´ncok esete´n sza´mı´to´
program, e´s alkalmaztuk a poliacetile´n elektronszerkezete´vel kapcsolatos
ke´rde´sek vizsga´lata´ra [7]. Itt tala´lkoztunk elo˝szo¨r azzal a paradoxnak
1E fogalmaknak a ,,fuzzy atom” le´ıra´sra valo´ a´ltala´nos´ıta´sa´t l. [4]-ben.
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tuˆno˝ jelense´ggel, hogy ha a ko¨te´st az egyensu´lyi magta´volsa´ghoz ke´pest
megnyu´jtjuk, akkor a ke´tcentrumu´ CECA energiakomponens a va´rakoza´snak
megfelelo˜en abszolu´t e´rte´kben cso¨kken, az ,,egyakt” energiafelbonta´ssal
kapott ke´tcentrumu´ energiakomponens viszont abszolu´t e´rte´kben megno˝
(negat´ıvabba´ va´lik). Ezt elo˝szo¨r esetleges programhiba´nak tulajdon´ıtottuk,
e´s eze´rt a [7]-ben csak a CECA eredme´nyeket ko¨zo¨ltu¨k. Mint la´tni
fogjuk, nem programhiba´ro´l volt szo´, hanem az energiapart´ıcio´ egy alapveto˜
dilemma´ja´ro´l – l. lejjebb.
4. Az 1. e´s 2. pontban le´ırt ill. a re´gebbi AIM energiafelbonta´sok ke´pleteinek
o¨sszehasonl´ıta´sa sok analo´gia mega´llap´ıta´sa´t tette leheto˝ve´. Ennek alapja´n
bevezettu¨nk egy u´j elme´leti fogalmat, az ,,atomi egyse´gfelbonta´st” (atomic
decompositions of identity), amely leheto˜ve´ teszi, hogy a legku¨lo¨nbo¨zo˜bb
popula´cio´s anal´ızis e´s energiadekompozicio´s mo´dszereket egy ko¨zo¨s a´ltalanos
formalizmus kerete´ben vizsgaljuk [8]. A ku¨lo¨nbo¨zo˝, a Hilbert-te´rben ill.
a ha´romdimenzio´s te´rben (AIM vagy ,,fuzzy atom” se´ma´k) ve´gzett fel-
bonta´sokat az egyes atomokhoz rendelt opera´torok defin´ıcio´ja ku¨lo¨nbo¨zteti
meg. (Az atomi opera´toroknak az o¨sszes atomra vett o¨sszege mindig az
adott proble´ma egyse´gopera´tora´t adja vissza, innen az u´j mo´dszer elne-
veze´se.) A popula´cio´s anal´ızis vagy energiafelbonta´s ke´pletei az absztrakt
atomi opera´torok seg´ıtse´ge´vel teljesen a´ltala´nos mo´don ı´rhato´k fel; ezekbo˜l
a konkre´t mo´dszer konkre´t ke´pletei a megfelelo˝ se´ma atomi opera´tora´nak
behelyettes´ıte´se´vel azonnal elo˝a´llnak, ı´gy nincs szu¨kse´g arra, hogy ezeket a
ke´pleteket a ku¨lo¨nbo¨zo˜ esetekre egyma´sto´l fu¨ggetlenu¨l u´jra e´s u´jra levezessu¨k.
5. Ha az 1. pontban le´ırt ,,egzakt” Hilbert-te´rbeli energiafelbonta´sban a
kinetikus energia´t az atomi Hamilton-opera´tor re´szeke´nt tekintju¨k, akkor egy
u´j, szinte´n egzakt, energiafelbonta´st kapunk, amely a CECA-hoz hasonlo´, de
azzal nem szigoru´an azonos eredme´nyeket ad. (A [9] dolgozatban ezt a ke´t
se´ma´t E1-gyel ill. E2-vel jelo¨ltu¨k.) Ha ezekben a felbonta´sokban bevezetju¨k
ugyanazokat a projekcio´s integra´lko¨zel´ıte´seket, mint amelyeket a CECA-ban
alkalmaztunk, akkor egy-egy ko¨zel´ıto˜ se´ma´t kapunk (ezeket A1-gyel ill. A2-
vel jelo¨ltu¨k [9]). Ezekre a ko¨zel´ıto˜ se´ma´kra jellemzo˜, hogy a teljes hiba (azaz
a ko¨zel´ıto˜ energiakomponensek o¨sszege e´s a molekula teljes energia´ja ko¨zo¨tti
elte´re´s) pontosan ugyanannyi, mint a CECA esete´ben. Ezenk´ıvu¨l minden
egyes energiakomponensre teljesu¨l az, hogy az A1 ko¨zel´ıto˜ e´s az E1 egzakt
se´ma´k eredme´nyei ko¨zo¨tt pontosan ugyanannyi az elte´re´s, mint amennyit
az A2 e´s E2 se´ma´k esete´n kapunk. (Ha ezzel a ku¨lo¨nbse´ggel korriga´ljuk az
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egyes CECA energiakomponenseket, akkor isme´t egy egzakt energiafelbonta´s
a´ll elo˜, vagyis o¨sszesen van hat rokon – ha´rom egzakt e´s ha´rom ko¨zel´ıto˜ –
energiafelbonta´si se´ma. Az A1 e´s a CECA se´ma´k, ill. a megfelelo˜ egzakt
va´ltozatok azonban csak ne´ha´ny kisebb ba´ziskiterjeszte´si tagnak a hovaren-
dele´se´ben ku¨lo¨nbo¨znek.) Megjegyezzu¨k, hogy nagy rendszerek vizsga´lata´na´l
a ko¨zel´ıto˜ se´ma´k haszna´lata jogosult lehet annak ellene´re, hogy rendelkeze´sre
a´llnak a megfelelo˜ egzakt energiafelbonta´sok is, mivel a ko¨zel´ıto˜ se´ma´kban
csak egy- e´s ke´tcentrumos egy- e´s ke´telektronos integra´lok kisza´mı´ta´sa´ra
van szu¨kse´g; a ha´rom- e´s ne´gycentrumos integra´lok helyett azok projekcio´s
ko¨zel´ıte´sei szerepelnek.
6. A [10] dolgozatban foglalkoztunk re´szletesen a fent ma´r eml´ıtett
dilemma´val: azok az energiapart´ıcio´s se´ma´k, amelyekne´l az egyensu´lyi
geometria´kna´l az energiakomponensekre ,,ke´miai” e´rte´kek ado´dnak, az
egyensu´lyi geometria´kto´l valo´ elte´re´s esete´n a komponensek paradox
ta´volsa´gfu¨gge´se´t adja´k. Az a´bra´n la´thato´, hogy az eta´n C–C energiakom-
ponense´re az egyensu´lyi magta´volsa´gna´l ,,ke´miai” -120 kcal-mol e´rte´ket
ado´ E2 se´ma a magta´volsa´g no¨vele´se´vel egyre negat´ıvabb energiakompo-
nenst ad. Ezzel szemben az E1 se´ma intuit´ıve helyes ta´volsa´gfu¨gge´st mu-
tat, de a ke´tcentrumu´ energiakomponens a ke´miailag nehezen e´rtelmezheto˝
-350 kcal/mol ko¨ru¨li e´rte´k. A dilemma´t egyelo˝re nem sikeru¨lt ve´glegesen
feloldani, vannak e´rvek [10] amellett az a´lla´spont mellett, hogy meg kell
be´ku¨lni a disszocia´cio´s energia´kna´l abszolu´t e´rte´kben jo´val nagyobb, de helyes
ta´volsa´gfu¨gge´st mutato´ E1 (vagy CECA) tipusu´ eredme´nyekkel.
A ta´volsa´gfu¨gge´s proble´ma´ja mo¨go¨tt az a´ll, hogy a kinetikus energia
integra´lok pozit´ıv ja´rule´kot adnak a ke´tcentrumu´ energiakomponensekhez,
melyek a magta´volsa´g no¨vekede´se´vel sokkal gyorsabban cso¨kkennek, mint
a lassu´ lecsenge´su˝ elektrosztatikus ko¨lcso¨nhata´sok. Felveto˝do¨tt az a sejte´s
[9,10], hogy az a jelense´g, hogy a ke´tcentrumu´ kinetikus energiakompo-
nenseket haszna´lo´ se´ma´k csak az egyensu´lyi geometria´kna´l adnak a ke´miai
va´rakoza´snak megfelelo˝ sza´mokat, valamilyen mo´don o¨sszefu¨gghet azzal,
hogy a Born-Oppenheimer ko¨zel´ıte´s keretein belu¨l a viria´l te´tel szoka´sos
egyszeru˝ alakja csak az egyensu´lyi magkonfigura´cio´kna´l e´rve´nyes; ezt a sejte´st
azonban egyelo˝re nem sikeru¨lt meggyo˝zo˝en ala´ta´masztani.
E´rdemes me´g ezzel kapcsolatban megeml´ıteni azt a re´go´ta ismert (de
a´ltala´ban nem felhaszna´lt) te´nyt [11], hogy az egyensu´lyi magta´volsa´gokna´l
e´s ve´ges atomcentra´lt ba´zist haszna´lva maga a E ∼= −〈Tˆ 〉 viria´lte´tel2
2Az egyenlo˝se´g csak teljes ba´zis esete´n teljesu¨lne szigoru´an.
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is egy ko¨zel´ıto˜ energiapart´ıcio´t ad, ha a ja´rule´kokat a kinetikus ener-
gia integra´lok indexei szerint rendszerezzu¨k. Mega´llap´ıtottuk [10], hogy
ez az energiapart´ıcio´ ma´r viszonylag kis ba´zisok (pl. 6-31G**) esete´n
is meglepo˝en e´rtelmes egy- e´s ke´tatomos energiaja´rule´kokat eredme´nyez,
melyek sza´me´rte´ke ke´miailag ko¨to¨tt atomok esete´n valahol fe´lu´ton van az E1
e´s E2 tipusu´ se´ma´k a´ltal adottak ko¨zo¨tt, mı´g a ke´miailag nem ko¨to¨tt atom-
okra (abszolu´t e´rte´kben) igen kicsi. Terme´szetesen a viria´lte´telen alapulo´
energiafelbonta´s szigoru´an csak az egyensu´lyi konforma´cio´kna´l haszna´lhato´.
7. Ve´grehajtottunk ne´gyfe´le energiafelbonta´st – ke´t egzakt e´s ke´t ko¨zel´ıto˝ –
valamennyi linea´ris paraffinmolekula´ra meta´nto´l dodeka´nig (teljesen op-
timaliza´lt ,,all trans” molekulageometria´kra) e´s mega´llap´ıtottuk, hogy
a ku¨lo¨nbo¨zo˝ energiakomponensek e´rte´ke ezekben a rokon molekula´kban
rendk´ıvu¨l hasonlo´ e´s a molekula no¨vele´sekor gyorsan egy hata´re´rte´khez tart,
teljes o¨sszhangban a ke´miai va´rakoza´ssal.
8. Az ,,atomi egyse´gfelbonta´s” seg´ıtse´ge´vel megoldottuk az MP2 szinten
sza´mı´tott korrela´cio´s energia´nak atomi e´s ke´tatomos komponensekre valo´
felbonta´sa´t. Az elve´gzett pro´basza´mı´ta´sok szerint az MP2 energia kompo-
nensei keve´s ke´miailag e´rdekes informa´cio´t hordoznak. A legnagyobb kom-
ponensek az atomon belu¨li korrela´cio´nak felelnek meg, ezen k´ıvu¨l csak a
ke´miailag ko¨to¨tt atomok ko¨zo¨tti korrela´cio´s energiakomponensek (u´n bal-
jobb korrela´cio´) sza´mottevo˝ek. A legjellemzo˝bb megfigyele´s – legala´bbis
az alkalmazott kisebb ba´zisok esete´n – az atomi korrela´cio´s energia´knak
ba´ziskiterjeszte´si effektus jelleguˆ sza´mottevo˝ me´lyu¨le´se a molekulake´pzo˝de´s
sora´n. Ez nem meglepo˝, de megnehez´ıti az eredme´nyek ke´miai jellegu˝
e´rtelmeze´se´t [10].
9. Az energiakomponensek te´mako¨re´vel szoros kapcsolatban a´ll a ko¨te´srendek
problematika´ja: a ko¨te´srendet a ke´tatomos kicsere´lo˜de´si energiakomponens
egy pont-to¨lte´s ko¨zel´ıte´sel alapja´n vezettu¨k le [12]. A Lewis-fe´le elektronpa´r-
koncepcio´ e´vfordulo´ja alkalma´bo´l felke´rt dolgozatban foglaltuk o¨ssze ezira´nyu´
eredme´nyeinket [13], ami leheto˜se´get adott to¨bb eddig publika´latlan levezete´s
bemutata´sa´ra is.
A ko¨te´srend fogalma´hoz csatlakozott az az eredme´nyu¨nk is [14], amely-
ben kimutattuk, hogy az az u´jfajta energiapart´ıcio´, amit japa´n szerzo˜k
nemre´g javasoltak [15], nem lehet helyes, mert az abban szereplo˝ ke´tatomos
kicsere´lo˝de´si energiakomponens olyan ke´tcentrumos kicsere´lo˜de´si su˝ru˝se´gnek
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felel meg, ami nincs o¨sszhangban a szo´banforgo´ atomok ko¨zo¨tti ko¨te´srend
definicio´ja´val.
10. P. Salvadorral egyu¨tt mo´dszert fejlesztettu¨nk ki a DFT szinten sza´molt
energia´k part´ıcio´ja´ra is. Itt az ,,atomi egyse´gfelbonta´s” direkt alkalmaza´sa
nem adott e´rtelmes eredme´nyeket, mivel a DFT funkciona´l loka´lis jel-
lege miatt a kicsere´lo˝de´si energia (e´s annak a ke´miai ko¨te´s kialakula´sa
sora´n beko¨vetkezo˝ va´ltoza´sa is) tu´lnyomo´re´szt atomi jellegu˝nek bizonyult,
szemben a Hartree-Fock szinten megfigyelttel, ahol az egyma´ssal ke´miai
ko¨te´sben le´vo˜ atomoknak megfelelo˝ ke´tcentrumu´ energiakomponensekben
e´pp a kicsere´lo˝de´s domina´l. (Ez uto´bbi o¨sszhangban van a ko¨te´srend-indexek
e´s a kicsere´lo˝de´si su˝ru˝se´g ko¨zo¨tti szoros fogalmi kapcsolattal is.) Eze´rt
bevezettu¨nk egy u´j elme´leti mennyise´get, a ,,ko¨te´srendsu˝ru˝se´get” (bond or-
der density), melynek integra´lja a szo´banforgo´ ke´t atom ko¨zo¨tti ko¨te´srend
[16]. Az a´tfede´si to¨lte´su˝ru˝se´gto˝l elte´ro˝en ez a mennyise´g a tapasztalat szerint
elso˝sorban a magok ko¨zele´ben (e´s nem az atomok ko¨zo¨tti tartoma´nyban) b´ır
jelento˝s e´rte´kkel. Ha a ko¨te´srendsu˝ru˝se´get helyettes´ıtju¨k be az alkalmazott
DFT mo´dszer kicsere´lo˝de´si-korrela´cio´s funkciona´lja´ba, akkor jo´l e´rtelmezheto˝
energiakomponenseket nyeru¨nk [16].
11. A popula´cio´anal´ızishez e´s az energiafelbonta´shoz hasonlo´ proble´ma´t jelent
az Sˆ2 teljes spin-ne´gyzet opera´tor va´rhato´ e´rte´ke´nek atomi e´s ke´tatomos
komponensekre valo´ felbonta´sa. Ezt nemre´g Davidson e´s Clark standard
mo´dszerek alkalmaza´sa´val ve´gre is hajtotta´k (pl. [17]), azonban szerintu¨nk
fizikailag elfogadhatatlannak tu˝no˝ eredme´nyeket kaptak: pl. egy RHF szinten
le´ırt H2 molekula mindke´t atomja´ra 3/8-nyi ,,loka´lis spin-ne´gyzetet” kaptak,
ami e´pp fele a szabad H atomot jellemzo˜ 3/4-es e´rte´knek. Egy elvileg ma´s
megko¨zel´ıte´s alkalmaza´sa´val sikeru¨lt olyan 〈Sˆ2〉 felbonta´st elo˜a´ll´ıtani, amely
minden fizikai va´rakoza´st kiele´g´ıt [18].
12. Andrei L. Csugre´jevvel (A. L Tchouge´eff, Moszkva) egyu¨ttmu˝ko¨dve
elkezdtu¨k vizsga´lni annak a leheto˝se´ge´t, hogy mennyiben lehetse´ges a
ku¨lo¨nbo¨zo˝ energiakomponensek a priori megbecsle´se, e´s ezen az alapon
az emp´ırikus ”molekulamechanika” mo´dszernek a szigoru´ elme´lettel valo´
o¨sszeko¨te´se, ill. ta´vlatilag egy ”ab initio molekulamechanika” mo´dszer ki-
dolgoza´sa. Levezettu¨k az egy elektronpa´rra (pl. egy egyszeres ke´miai
ko¨te´sre) juto´ energiakomponens kifejeze´se´t a korrela´cio´t is figyelembevevo˝
gemina´lformalizmus kerete´ben [19].
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13. Robert Poneccel (Pra´ga) egyu¨ttmu˝ko¨dve megvizsga´ltuk ne´ha´ny
ke´tmagvu´ fe´m-karbonil komplex elektronszerkezete´t. A ko¨te´srendindexek
e´s a Ponec-fe´le te´rtartoma´nyra a´tlagolt Fermi-lyuk (domain averaged Fermi
hole, DAFH) anal´ızis seg´ıtse´ge´vel mega´llap´ıtottuk, hogy az elektronhia´nyos
Fe2(CO)8 molekula D3h szimmetria´ju´ izomerje´ben, melyben ke´t Fe(CO)3
egyse´get ha´rom ekvivalens CO h´ıdligandum ko¨t o¨ssze, nincsen direkt Fe-
Fe ko¨te´s, hanem a vasatomok ko¨zo¨tti kapcsolatot ke´t- e´s ha´romcentrumos
ko¨te´sek bonyolult rezona´lo´ rendszere (o¨sszesen 10 elektron) hozza le´tre [20].
14. A reakcio´k ko¨te´srendekkel valo´ jellemze´se´ro˝l o¨sszefoglalo´ ko¨nyvfejezetet
ı´rtunk, amely egy ke´mia MSc hallgato´k sza´ma´ra India´ban szerkesztett
tanko¨nyv re´sze´t alkotja [21].
Programok
A pa´lya´zat kerete´ben ke´szu¨lt sza´mı´to´ge´pprogramjainkat (ma´s program-
jainkhoz hasonlo´an) a http://occam.chemres.hu honlapunkon ko¨zkinccse´
tettu¨k. A fontosabbak:
1. ENPART: Ko¨te´srendsza´mı´ta´s e´s E1, E2 t´ıpusu´ energiapart´ıcio´k.
2. BO-VIR: Ko¨te´srendsza´mı´ta´s e´s energiapart´ıc´ıo´ a viria´lte´tel alapja´n, nagy
rendszerekre is.
3. BO-SPIN: Ko¨te´srendsza´mı´ta´s e´s az 〈Sˆ2〉 va´rhato´ e´rte´kek part´ıcio´ja, nagy
rendszerekre is.
4. APEX4: Ko¨te´srendsza´mı´ta´s e´s ne´gyfe´le (ke´t egzakt e´s ke´t ko¨zel´ıto˝) ener-
giapart´ıcio´, valamint a ke´tcentrumu´ CECA tagok felbonta´sa ku¨lo¨nbo¨zo˝ fizikai
tartalmu´ tagokra (elektrosztatika, kicsere´lo˝de´s, stb.) a [22] szerint.
5. CR-APOST: Ko¨te´srendsza´mı´ta´s e´s energiapart´ıcio´ ve´gtelen perio´dikus
la´ncokra.
Az 1.–4. sz. programok egy ,,Gaussian” sza´mı´ta´sban kapott ,,formatted
checkpont file” felhaszna´la´sa´t ige´nylik, az 5. program a ,,CRYSTAL” ab initio
krista´lypa´lya sza´mı´ta´st ve´gzo˜ programmal egyu¨tt haszna´lando´.
Megjegyze´s
A [10] dolgozat alapja´n megkerese´st kaptunk a Taylor & Francis/CRC Press
kiado´to´l, hogy ı´rjunk vagy szerkesszu¨nk ko¨nyvet a te´ma´bo´l. Azo´ta ma´r
ala´´ıra´sra is keru¨lt a szerzo˝de´s egy ,,Bond Orders and Energy Components:
Extracting Chemical Information from Molecular Wave Functions” c. ko¨nyv
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Az eta´n C–C energakomponense´nek ta´volsa´gfu¨gge´se az E1 e´s E2 se´ma´k al-
kalmaza´sa esete´n (RHF, 6-31G** ba´zis).
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